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RajagopalとCallawayの論文 【1]に従い､外部のスカラーポテンシャル T(ext(r)と外部磁場 Bext(r)(-∇×Aext(r))
の下で相互作用している電子系を記述するスピン分極した相対論的1電子方程式を導出する｡量子電気力学の形式にお
いて､相対論的ハミル トニアン か ま4成分の電流演算子 (A(r),∫(r))により記述することができ､その基底状態の平均
エネルギー lせ)は場の演算子 i)(r)を用いて次のように記述される｡


























密度汎関数法に従い､hoの期待値 (叫和 せ)は1電子デイラックハミル トニアン hs
Hs - drit(r)(Cα･p+(β-I)mc2)i(r),







































































で定義される[3]oその結合係数 C(鰯 ‥FL-m,m)はクレブシュゴ ルダン係数である｡スピンに依存したポテンシャ
ルにより全角運動量jのZ成分ILとパリティが同じ動径波動関数の間で結合が起こるC近似をして､同じ軌道角運動量
eをもつ異なった2つのj-e土 書状駄 文は rc量子数 【3]で,'-+Band-e-1の間での相互作用を考慮する｡この近
似では1/C2の次数の項 3を無視したことになるrt17,18,19,20].
3Jenkinsらはそれを超えた次数での結合を含めた 1サイトでの散乱理論を展開した 【21】｡
- 33 1 -
講義 ノー ト
この場合の相対論的波動関数は次のように定義される:


















































































































Th U PuCm CfFm No
Ac Pa Np Am Bk EsMd Lr
89 90 91 92 93 94 95 96 97 9名 9910 101102103
?? ? ? ???? ?
? ? ? ? ?




0 1 2 3 4 5 6
Distance(a.u.)





























1 3 3 4 -
｢第44回 物件若手夏の学校｣ (1999年度)
〟 90Th3+ 92U3+ 94Pu3+
energy 7h C, energy 71α <A energy 恥 (A
5/2 -1.7932 1 0.977 -2.0425 1 0.945 -2.2665 1 0.932
3/2 -1_7903 1 0.953 -2.0362 1 0.884 -2.2576 1 0.855
1/2 -1.7869 1 0.930 一色.0296 1 0.813 -2.2478 1 0.768
-1/2 -I.7833 1 0.906 -2.0219 1 0.729 -2.2372 1 0.663
'-3/2 -1.7791 1 0.885 -2.0130 1 0.621 -2.2250 1 0.531
-5/2 -2.0018 1 0.457
-7/2 -1.7499 0 0.000 -1.9844 0 0.00 ･-2.1915 0 0.00
-5/2 -1.7418 -1 0.122 -1.9336 -1 0.543 -2.0851 -1 0.656
-3/2 -1,7365 -1 0.115 -1.9226 -1 0.379 -2.0709 -1 0.469
-1/2 -1.7324 -1 0.094 -1.9138 -1 0.271 -2.0590 -1 0.337
1/2 -1.7288 -1 0.070 -1.9062 -1 0.187 -2.0485 -1 0.232
3/2 -1.7256 -1 0.047 -1.8995 -1 0.116 -2.0390 -1 0.145









表 1のそれぞれのイオンに目を向けると､pが 5/2状態から-5/2状態へ変化するにつれて(αの値は 1より小さく､ま
たは0より大きくなる方向にずれていき､〝ニ ー5/2の状態で結合と反結合のもっとも大きな結合を示す｡また､Th3+､
U3+､pu3+の閣の(αを比較すると､より大きな混合状態がf軌道の占有数の増加に伴って現れているC
これらの候向は4才軌道を含むランタノイド系列においても生じている｡図 3において､Gd3+の 〃- 5/2の状態に
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｢第44回 物牲若手夏の学校｣(1999年度)
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4r (2J+1)LJ SPCDequatioJI SPDDequat.ionL S J g L S J 9
87La3+ o lso 0.0 0.0 0.0 0.0(0.0)0.00 0.00 0.0 0.0
58Ce3+ 1 2FS/2 2.98 0.48 2.5 0.86(0.86) 2.86 0.36 2.5 0.9
58Pr3+ 2 3H4 4.97 0.97 4.0 0.81(0一80) 4.57 0.57 4.0 0.9
59Nd3+ 3 4I9/2 5.97 1.47 4.5 0.73(0.73) 5.14 0.64 4.5 0.9
60Pm3+ 4 5I4 5_97 1.97 4.0 0.61(0.60) 4.57 0.57 4.0 0.9
6lSm3十 5 6H5′2 4.97 2.47 2.5 0.29(0.29) 2.86 0.36 2.5 0.9
62Eu3+ 6 7Fo 2.97 2.97 0,0 0.00(0.0)0.00 0.00 0.0 0.0
63Gd3+ 7 8S7/2 0.03 3.47 3一5 2.00(2.0)3.00 0,50 3.5 1.1
64Tb3+ 8 7F6 3.04 2.96 6.0 1.50(1.50) 5.14 0.86 6.0 1.1
65Dya+ 9 8H15/2 5.04 2.45 7.5 1一33(1.33) 6.42 1.07 7.5 1.1
66Ho3+ 10 518 6.05 1.94 8.0 1.24(1.25) 6.85 1.14 8.0 1.1
67Er3+ 11 4715′2 6.05 1.45 7.5 1.19(1.20) 6.42 1.07 7.5 1.1
68Tm3+ 12 3H6 5.02 0.97 6.0 1.16(1.17) 5.14 0.86 6.0 1.1
69Yb3+ 13 2FT/2 3.00 0.50 3-5 1.14(1.14) 3.00 0.50 3.5 1.1
表 2:SPCDとSPDD方程式におけるランタノイド系列の3価の
イオンの基底状駄 4fnは 4f軌道の占有数であり､記号 (28+1)LJ
はフント則で示す最も低いエネルギーの多重項を表すO括弧の9の
値は(28+1)LJでの見積りを示す [22]o































1 3F5/2 2･95 0･45 2･5 0･87(0･86)
2 3H4 4.90 0,90 4.0 0.82(0.80)
3 4I9/2 5186 1･36 4･5 0175(0･73)
4 5I4 5.82 1.82 4.0 0.64(0.60)
5 8HS/2 4･79 2･29 2.5 0.34(0･29)
6 7Fo 2.78 2.78 0.0 0.00(0.00)
7 857/, 0･19 3･31 3･5 1･94(2･0)
8 7F8 3.25 2.75 6.0 1.46(2.00)
9 8H15/2 5･27 2･23 7･5 1･30(1133)
10 SIB 6.23 1.76 8.0 1.21(1.25)
ll 47.与/2 6･16 1134 7･5 117(1･20)
12 3∬6 5.07 0.93 6.0 1.15(1.17)
13 2F7/2 3･00 0150 3･5 1･14(1･14)
14 1so o.0 o･00 0.0 0.00(o･oo)
表 3:SPCD方程式におけるアクチナイド系列の3価のイオンの基
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A a A B.











































を意味する｡固定したエネルギー環はそれぞれの軌道に依存するCエネルギー固有値 引 ま波数 kに対応して変化す
るが､EeapPを基底関数滞 (r:lE])に対応するエネルギーバンドの分布の中心に設定すれば､よい近似となるOこの中心
の位置は実際にバンドの分布を計算しなくても､MT球内の対数微分













H(ki,n;k,･,m)-(4,.(k,m;r)IhspDl4,.(k,m;r)和+∑ 購 APW(k,m;r)lhspDfV,PLAPW(k,m;r))MT, , (51)
P
と





n(r)-∑ 可 (k,r)gA(k,r)0(EF- EA(k)),
入k
と計算でき､スピン磁化密度 m(r)は





































･p--ctanl濃 封 , (57,















































∑ [R]vpPαp - ∂2(A)Iβαvd2(a),〟-1 (69)
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のような振動現象が磁化などに観測され､dHvA振動数 Fは H に垂直な面内で切ったフェルミ面の極値断面積 Aと
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ExfN 皿 ent Theory Experimetlt Theory
F(×107oe) mc'(mo) F(xlO7oe) m;(mo) F(×107oc) ∩:(Tno) F(xlO7oe) 7n:(.no)
6 5.66 4.42 4.68
α 20.4 7.65 20.47 6.90 E 479 4.69 2.70
β 9.49 5.06 8.31 4.72 く 417 3105 4･17
7 6.58 3.08 4.82 1.82 ??????????? ?? ?
? ? ?
?















である｡測定から9･88mJ/K2･molの電子比熱係数 ≠ x｡が見積られているので､質量増強因子 入- % Xp/Tband- 1が
0.1と非常に小さいことがわかる｡UB2の小さな人はサイクロトロン質量が定量的に比較できることと対応している｡
相対論的バンド計算によりdHvA振動数の解析が行われた非磁性のウラン化合物における人は UB12では 0.1､UC
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｢第44回 物性若手夏の学校｣(1999年度)
Method Latticeconstant Spinmoment Orbitdmoment Bulkmodul tB CohesiveEnergy
(a.u･) (FLB) (FAB) (hrbar) (eV)
SPRLAPW 5,33 2.12 0.057 2.45 5.48
SPRXKRl52】 (5･27) 2･08 0.056
SPRLMTO【53】 (5･41) 2･20 0･043
LMTO【541 (5.41) 2.22 0.04 2･43
FP-LMTO【55】 (5.41) 2.19 0.049
FLAPW【56】 5･23 2･06 2･40
PWtldopotentiall571 5.17 1.72 1.72
ASW[58】 5･33 2･18 2･l
KKRl59] 5.27 2.15 2･17
KKR-ASA【60] 5128 2･17 2･60
Experimenも 5.41 2.13 0.080 1.68-1.73
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量増強因子 入(- %xp/7band- 1)は0･7とかなり小さい｡
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